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図 7:PDBの座標データを初期条件としたときの極小値を移動するタンパク質分子
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タンパク質の折畳みの力学
プログラムに不安を抱かせるものがある｡(確かに長距離ポテンシャルは元の論文ではカッ
トオフの距離以上は計算していないのに比べ､ここではすべて計算しているので絶対値で
大き目に出る可能性がある｡)しかし､重視したいのは､ニュートン力学がエネルギーの低
い状態を探し出してそちらに向かっていることである｡
4 考察
タンパク質の折り畳みのような問題を古典力学だけで考えることには､二つの困難が存
在する｡ひとつは､ニュートン方程式のある解の時間を逆にしたものも､やはり解である
ことである｡ある極小値から別の極小値へ移動できる軌道が存在すれば､その道への軌道
も常に存在する｡折り畳みに相当する軌道が存在していれば､その逆の失活する軌道も存
在する｡
もうひとつはLiouvileの定理である｡位相空間で体積をもった初期条件の集合を考えた
とき､ニュートン方程式による時間発展によって､この集合の形は変化するが､体積は常
に一定である.放初いろいろな形をしていたタンパクJEf-が折りたたんでただ一つの形にな
るという場合には､位相空間で広がっていた初期条件が､位相空間の比較的小さな領域に
集まることに対応するので､Liouvileの定理を破っていることになる｡
現実のタンパク質分子は周りを水または脂質の分子によって囲まれている｡ ここでのシ
ミュレーションのようにタンパク質分子がより小さなエネルギーの極小値に落ち込んで温
度が跳ね上がると周りの分子によって冷やされることになる｡タンパク質分子の運動エネ
ルギーを取られることになり､こうなると総エネルギーも減少し一､もはや最初の等エネル
ギー面から外れてしまう｡.そして､この時点でニュートン力学の記述も終わるので､この
場合は上の二つの困難は問題にならない｡
では､周りの分子がタンパク質分子を冷やすことによって､折り畳みのような一方向的
な現象が見られるのかというと､そうともいえない｡局所的な温度は常に大きく揺らいで
いるので､周りの分子に冷やされることもあれば､暖められることもある｡その場合には
元の等エネルギ一面あるいはそれ以上のエネルギー面に戻ることも可能である｡つまり､
周りの分子との熱力学的な相互作用を考えた場合でも､この相互作用が原因で一方向的な
折り畳みの現象が起こっているのではない｡
原因はあくまでもニュートン力学で大きなポテンシャルエネルギーの不連続が下がる方
向にしかみられないことによるのである｡
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